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Thermodynamics on Perfect Solid 









 Equation of state on perfect solid is used to obtain thermodynamics properties. Sublimation pressure, isothermal 
compressibility and expansion coefficient are studied by the equations of state. The results are compared with molecular 
dynamics simulations. 
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この関数では距離 r が次の r0において最小値 -0
を持つ。 
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ているので 0 K の温度での値である。 
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このような運動は密度が 3 / 1v  において実現
することから次の式を得る。[2] 
 










エネルギー ( )E v と固体のエネルギー ( )sE v にそ
れぞれ重み関数 ( ), ( )sw v w v をかけて加える。 
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ぶ必要がある。(Fig. 2 参照) [5] 
 
 
Fig.1 G/N vs. p plot 
 
































          
 (18) 
等温圧縮率も次の量から計算できる。 
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T = 1.6 /k は臨界温度近くであることが分かる。
エクセルのワークシートに数式を入力するとき
注意すべき点をあげる。エクセルでは =-x^2 と




















シートでは F 列のセル）を指定する。 
 
 
Fig.4 Excel option 
 
 
Fig.5 Goal seek 
 
 














p(V,T)=p0 .pdf[10] Excel VBA によるプログラムに
ついては文献[11],[12]を参考にした。 
ここでは, p = 0.001 3と p = 0.01 3 のとき
の結果を示す。Fig. 7 には体積 V/N を示した。  
   
 
Fig. 7 V/N vs. T plot at p = 0.001 e/s3. 
 
エントロピー S/N とギブズエネルギーG/N をそ










Fig. 8 S/N vs. T plot. 
 







数は 100 万、アンサンブルは NTP, カットオフ
距離は基本セルの辺の長さである。Materials 
Explorer v4 を使用した。初めに、p = 0.001 /3
において固相の膨張率を示す。(Fig. 10 参照) 
圧縮率の計算は分子動力学法では加圧による体積変
化が小さいため必ずしも容易ではない。この計算例
では加圧前の圧力が p = 0.001 3, 加圧後の圧力








次に Fig. 11 には等温圧縮率を示した。 
 
 
Fig. 10 Expansion coefficient vs. T. 
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